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論文内容の要旨
短パルスレーザによる加工の多くは瞬間的な蒸発現象，いわゆるアプレーション現象を伴う。特に， ps 以下の短
パルスレーザによる加工現象は，時間的にも空間的にも計測が困難である。連続体モデルでは原子レベルの現象解析
に限界がある。そこで本論文では，分子動力学法を適用し， レーザ照射による溶融・蒸発現象を原子レベルで系統的
に解析している。自由電子による熱伝導を補正しながら分子動力学計算を行う改良型分子動力学法を開発するととも
に，簡易なレーザ光吸収モデ、ルを考案して分子動力学シミュレーションを可能にしている。以下に各章の概要を述べ
る。
第 1 章では，研究の背景，目的と意義を述べている o
第 2 章では，原子配列モデルとレーザ光吸収モデル，初期原子配列の作成法を述べ，原子間距離，熱平衡，振動周
期の点から初期原子配列の妥当性を確認している o
第 3 章では，金属のための改良型分子動力学法について述べている D 熱物性値の妥当性を確認し，熱伝導論と比較
できる範囲で解析解とよく一致することを示している。また，超短パjレス域ではレーザ光の内部吸収の影響が大きく
なり， ダメージしきい値は 1/2 乗則で推定されるよりも大きくなることを示している O
第 4 章では，溶融・蒸発過程を解析している o アニメーションによる視覚化によってまずそのプロセスを明らかに
している。レーザの照射開始から蒸発が始まるまでの遅れ時間が ps オーダであること，蒸発粒子は 1 個の原子から
なるものがほとんどで，残りの大部分を粒径 lnm 以下の粒子が占めること，蒸発粒子の平均速度は数回/s 以上で
あることを示している O 蒸発開始時には表面近傍は過熱状態となること，蒸発中の沸点は文献値とほぼ等しくなるが，
融点はかなり上昇することも明らかにしている o さらに，ガウシャンビームを照射して，金属では主に溶融原子が加
工穴の周囲に堆積するが， シリコンでは蒸発原子が堆積すること，シリコンの創成面は粗く，表面近傍に空孔が生成
することを示している。
第 5 章では， レーザ衝撃現象を取り扱っている。レーザ照射により材料内に衝撃波が生成し，縦波の速度で伝播す
ること，それに伴って刃状転位が生成し，内部へ移動することを明らかにしている。衝撃波のピーク位置近傍では転
位の移動速度が縦波の速度に達することがあること，転位の生成と移動の駆動力は衝撃波のひずみエネルギーである
こと，刃状転位近傍の応力分布は転位論と一致することを示している D
第 6 章では，本研究の成果を総括している。
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論文審査の結果の要旨
ps 以下の超短パルスレーザによる精密微細加工で生じるアプレーション現象は観察が難しく，連続体モデルによ
る原子レベルの現象解析には限界がある。そこで本論文では，材料を原子の集合体として分子動力学法を適用し，レー
ザ照射による溶融・蒸発現象を系統的に解析している。自由電子による熱伝導を補正しながら分子動力学計算を行う
改良型分子動力学法を開発するとともに，簡易なレーザ光吸収モデルを考案して分子動力学シミュレーションを吋能
にしている。これらは本研究の独創である。改良型分子動力学法については，熱物性値の妥当性を示し，熱伝導論と
比較することによりその有用性を確かめている。シミ、ュレーションによって得られた成果としては，まず溶融・蒸発
過程をアニメーションによって明らかにし， レーザの照射開始から蒸発が始まるまでの遅れ時間，蒸発粒子の粒径分
布，蒸発粒子の平均速度，蒸発時の温度分布などを明らかにしている o さらに，穴あけ加工における表面創成プロセ
スを示すとともに，金属とシリコンの相違を明らかにしている。材料の溶融・蒸発が材料内に及ぼす影響を特にレー
ザ衝撃現象に注目して解析し，衝撃波の速度，衝撃波の伝播に伴う刃状転位の生成と移動，それらに関わる衝撃波の
ひずみエネルギーの変化，転位の移動速度，刃状転位近傍の応力分布などを明らかにしている。
以上のように，本論文はシミュレーション方法に独創的な提案を行って，実験では観察が困難な超短パルスレーザ
による溶融・蒸発現象を原子レベルで明らかにしている o その成果は， レーザ加工と材料科学の発展に寄与するとこ
ろが大きく，学術的にも工業的にも意義がある。よって本論文は博士論文として価値あるものと認める o
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